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Objetivo 
 Capacidades y esquema general de Materials Studio 
 Presentación de la interfaz de visualización 
 Presentación de los Módulos de Calculo 
 Herramientas cuánticas 
 Herramientas basadas en campos de fuerza (MM, MD, MC) 
 Herramientas en la mesoescala 
 Herramientas estadísticas 
 Herramientas de cristalografía 
 Dos o tres ejemplos en vivo 
 Docking de metano en una superficie de platino 
 Uso del modulo Forcite. Difusión de metano en polibutadieno 
 Calculo QM/MM con Qmera de un defecto en un nanotubo 
 No se van a tratar aspectos avanzados ni algorítmicos. Estos pueden ser 
motivo de webinar o seminarios mas especializados. 
¿Por que hacer modelización? ¿Beneficios vs Costes? 
 Estructuras, procesos y propiedades se pueden simular numéricamente 
resolviendo las ecuaciones fundamentales de las leyes físicas 
 Predicción y estudio de especies con tiempo de vidas cortos o inestables bajo 
condiciones de experimentación 
 Soporte para la interpretación de datos experimentales.  
 Simulación para obtener información que no es fácilmente obtenible 
mediante experimentos (p.e: condiciones de experimentación extremas) 
 Uso eficiente de los recursos en I+D: Mejor entendimiento de cómo y porque 
un proceso o producto esta funcionando.  
 Acelera el lanzamiento de productos al mercado: Experimentos “trial-and-
error” son lentos y costosos. 
 Soluciones “a la carta” a nivel molecular para problemas de investigación 
críticos (vida-media de un producto, compatibilidad, estabilidad, …) 
Modelización Multiescala 
 
Physical ageing in glass 
Microphase separation 
Conformational 
transitions 
Bond vibrations 
Torsion barriers 
Time Scales 
Mesoscopic MD, Coarse-Grained 
(CG), Dissipative Particle Dynamics 
(DPD) 
Quantum 
Mechanics 
DFT-CPMD 
10-15 s  
(femto) 
10-12 s  
(pico) 
10-9 m 
(nm) 
10-10 m 
(Å) 
10-9 s  
(nano) 
10-6 s  
(micro) 
10-3 s  
(mili) 
> s  
(macro) 
10-6 m 
(μm) 
10-3 m 
(mm) 
> m 
(macro) 
Atomistic Molecular 
Dynamics (MD) or Monte 
Carlo (MC) 
Finite elements           
(continuum mechanics) 
Top-down 
approach 
Design material from a 
targeted property 
Bottom-up 
approach 
Predict a property from 
a molecular level 
Available experimental information as guide and validation 
Modelos 
Moleculares 
Método de Simulación 
Propiedades 
MATERIALS STUDIO 
MS VISUALIZER 
MS Builder Tools MS Analysis Tools 
Quantum Tools Classical Simulation Tools Mesoescale Tools Statistical Tools Analytical & Crystallization Tools 
MODULES 
CASTEP 
DMOL3 
DFTB+ 
NMR 
CASTEP 
ONETEP 
VAMP 
QMERA 
Adsorption 
Locator 
Amorphous 
Cell 
Blends 
Forcite 
Conformers 
GULP 
Sorption 
DPD 
Mesodyn Mesocite 
QSAR & 
QSAR 
Plus 
Synthia 
X-Cell 
Reflex 
QPA 
Reflex 
Morphology Polymorph 
Motif 
Organización de Materials Studio 
Interfaz de modelización Materials Studio Menus 
Toolbars 
Explorer 
Job Explorer 
Workspace 
Barras de herramientas 
 
Standard: Herramientas para realizar operaciones sobre ficheros y de edición básica 
3D Viewer: Herramientas para la manipulación de las vistas en el workspace 
Sketch: Dibujar y modificar átomos, enlaces y moléculas 
Atoms & Bonds: Creación y manipulación de átomos y enlaces 
Animation: Visualización de trayectorias  
Symmetry : Crear, modificar y buscar simetría en sistemas 
Modules: Herramientas accesibles para cada modulo en MS 
Scripting:  Creación y depuración de “scripts” para automatizar tareas 
Ayuda MS 
 
Formatos y pasarelas 
 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 
poly(p-phenylene vinylene) (PPV) 
•Dibujar la unidad repetitiva del polímero 
• Definir los átomos de unión (Head y Tail) 
Head 
Tail 
•Construir el polímero. 
Polímeros 
 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 
Homopolímeros 
 
Copolímeros en bloque 
 
Copolímeros aleatorios 
 
SBS 
Styrene 
cis-butadiene 
Styrene 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 
Dendrímero 
 
Ammonia 
1st generation 
2nd generation 
3rd generation 
Propylene 
oxide 
3,5-
dihydroxybenzyl 
alcohol 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 Nanotubos 
 
Armchair(4,4) Zig-zag(4,0) Chiral(4,3) 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 
Nanotubos (Multi-wall) 
 
Nanoporos 
Nanotubos 
 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 Construcción de cristales 
 
Examples\Documents\3D Model\histidine_resolved.xsd 
MS tiene una biblioteca de diferentes estructuras cerámicas y de compuestos 
orgánicos. En este ejemplo se usara el cristal molecular histidina. 
Histidina 
Cl- 
Agua 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 Construcción de cristales (Cuarzo-α) 
 Crear la celdilla unidad vacía 
Colocar los átomos de O 
Colocar los átomos de Si 
Demostración: Usando las herramientas de construcción. 
 “Docking” de moléculas sobre superficies 
 Adsorción de CH4 sobre la superficie (1,1,1) de Pt 
CASTEP 
Classical Simulation Tools 
Herramienta de mecánica molecular, que permite cálculos rápidos de energía y optimizaciones geométricas 
de moléculas  aisladas, superficies 2D  y sistemas periódicos. Retiene la simetría del cristal.  
Calculo de energía 
 Optimización geométrica (Varios métodos de optim. y restricciones de dof) 
Dynamics (NPT, NPH, NVT y NVE) 
 Quench: Búsqueda en el espacio conformacional mediante muestreo en 
trayectorias MD. 
 Anneal: Explora el espacio conformacional bajando y subiendo la T 
periódicamente para que la trayectoria MD no quede atrapada en un mínimo 
local 
 Shear: MD en presencia de un flujo de cizalla 
 Confined shear: Cizalla de un material entre dos superficies 
 Cohesive energy density 
 Mechanical properties 
Solvatation free energy: Permite calcular el trabajo reversible requerido para 
llevar a una molécula de soluto desde la fase gaseosa a la disolución.   
Ejemplo: Difusión de metano en polibutadieno 
Los fenómenos de adsorción son importantes en el desarrollo de revestimientos (coatings), catálisis y 
sensores de gases 
Predecir los sitios de adsorción más estables para una amplia gama de materiales 
(zeolitas, nanotubos de carbono, nanocatalizadores,…) 
Calcula miles de conformaciones para encontrar la más estable. 
Estudiar Interacciones con tamices moleculares (p.e: zeolitas). 
 Entender el proceso de adsorción a nivel atomístico (influencia de la estructura y 
aditivos) 
 Predecir energías de adsorción usando potenciales empíricos (“Force Field”) 
Ejemplo: Adsorción de un inhibidor del 
crecimiento de la superficie del pigmento 
rojo 
2-fenilglicina 
“Slab” de la 
superficie (010) del 
pigmento rojo 
Attachment Energy = -27.0 kcal/mol 
Adsortion energy     = -103.1 kcal/mol 
2-fenilglicina buen candidato como 
inhibidor 
Herramienta  de construcción muy versátil para construir una gran variedad de materiales 
amorfos (polímeros y materiales vítreos) así como nanoestructuras. 
Algoritmo flexible basado en un proceso de Markov con probabilidades en función 
de las interacciones inter e intramoleculares. Temperatura. 
 Comprobación de contactos cercanos y concatenación de anillos (rápido). 
 Optimización para relajar las conformaciones. 
 Construction task: Celda amorfa a la densidad deseada con 1 o mas moléculas 
 Packing task : Empaqueta una o más moléculas en un volumen a una densidad 
dada.  
 Confined Layer task: Celda amorfa con las moléculas confinada en una capa a 
la densidad dada 
Modulo para predecir la miscibilidad de disolventes y polímeros. Predice la termodinámica de 
mezcla usando las estructuras químicas de las mezclas binarias. Utiliza técnicas de cribado 
(“screening”) para producir diagramas de fase los cuales identifican las regiones de estabilidad 
Información: Diagramas de fase (puntos críticos, curvas binodales o spinodales). Parámetros de 
interacción de Flory χ. Energía de mezcla. 
 Aplicaciones: Compatibilidad de polímeros, aditivos (plastificantes, estabilizadores, …), equilibrio de 
fases liquido-liquido, problemas de adhesión,…).  
 Combinación de un modelo de Flory-Huggins modificado con técnicas de simulación molecular 
(dependencia de la T en χ, cálculos “off-lattice”) 
Uso de campos de fuerzas para el cálculo de energías.  
Ejemplo: Compatibilidad del polioxietileno con PP y PAA 
χ  = 1.011 
Emix = 0.599 kcal/mol 
χ  = 0.052 
Emix = 0.031 kcal/mol 
oxyethylene acrylic acid propylene 
POE-PP 
Inmiscible 
POE-PAA 
Miscible 
Búsqueda conformacional es clave para la exploración de las relaciones propiedad-geometría y 
proporciona información de conformaciones de baja energía 
Systematic Grid Scan: Realiza una búsqueda sistemática 
sobre cada ángulo de torsión definido en una ventana dada 
con valores espacios de forma equidistante. Pocos grados 
de libertad. Explosión combinatorial 
 Random Sampling: Realiza búsqueda estocástica. La 
conformación inicial se perturba alterando aleatoriamente 
los valores de los ángulos de torsión definidos en una 
ventada dada. (φ  Δφ) 
Boltzmann Jump: Similar al anterior, pero después de 
cada movimiento se utiliza el criterio de selección de 
Metropolis para aceptarlo o rechazarlo. 
Quantum Simulation Tools 
CASTEP 
DMOL3 DFTB+ 
NMR 
CASTEP 
ONETEP VAMP 
QMERA 
DFT Semiempiricos QM/MM 
Gaussian 
Interfaz 
Herramienta de calculo DFT que esta diseña específicamente para trabajar con sistemas grandes 
(>500 átomos). Aplicación de DFT a complejos ligando-proteína, limites de grano y nanoclusters.  
APLICACIONES:  
 Aislantes, Semiconductores, materiales vítreos y zeolitas 
 Catálisis 
Nanotecnología 
 Materiales industriales 
 Calculo de energía 
 Optimización geométrica 
 Búsqueda de estados de transición. 
 Variedad de funcionales DFT: 2 LDA, 7GGA y 5vdW. 
 Basis set: Extensión de ondas planas con pseudopotenciales 
  Análisis de la densidad electrónica, potencial electrostático, cargas de 
Mulliken, Orbitales moleculares, poblaciones de enlace, etc.. 
Modulo de mecánica cuántica ab-initio (DFT) especialmente diseñado para el estudio del estado 
solido de materiales. Se pueden estudiar una gran variedad de materiales incluyendo 
semiconductores, cerámicas, metales, minerales y zeolitas.  
 Calculo de energía, fuerzas y “stress” 
 Optimización geométrica incluyendo parámetros de la 
celda  unidad 
 Búsqueda de estados de transición (LST/QST) 
 Dinámica molecular “ab-initio” (NVE, NVT, NPH y NPT) 
 Variedad de funcionales DFT y funcionales híbridos 
(B3LYP) 
Análisis de la densidad electrónica, potencial 
electrostático, cargas de Mulliken, Orbitales moleculares, 
espectros Raman, constantes elásticas estáticas, etc.. 
 CASTEP NMR: Análisis de experimentos de NMR de 
estado solido con CASTEP. 
Modulo que utiliza la DFT para la simulación de estructuras en fase gaseosa, en disolución y en 
estado solido de forma rápida y fiable. Permite predecir estructuras,  energías y calcular estados 
de transición, así como propiedades termodinámicas y espectros de vibración.  
Es un método semiempirico basado en la teoría DFT. Con los 
parámetros adecuados se consigue una precisión razonable con un 
reducido esfuerzo computacional. Ofrece capacidades para calcular 
sistemas con miles de átomos. Esta especialmente pensado para 
su aplicación en el estudio de semiconductores (defectos), 
crecimiento de estructuras sobre superficies (catálisis) y monocapas 
adsorbidas sobre superficies 
 
 
 
 
Porous Graphene (PG) Biphenylene carbon (BPC) 
 PM6 
MNDO , MNDO/C, MNDO/d 
AM1 y AM1* 
PM3  
CNDO/1 y CNDO/2 
INDO/1  y INDO/2 
Es un paquete que usa hamiltonianos semiempiricos para sistemas 
moleculares inorgánicos u orgánicos. Es ideal como un modulo 
intermedio entre los métodos clásicos y los métodos DFT. Es capaz 
de calcular de forma muy rápida muchas propiedades 
fisicoquímicas. Gran número de funcionales que cubre casi todos 
los elementos de la tabla periódica 
Este modulo implementa el metodología QM/MM combinando la precisión de los métodos DFT 
(DMol3) con la rapidez de los calculas basado en MM (GULP). Permite hacer cálculos sobre 
sistemas muy grandes con un esfuerzo computacional reducido. Esta especialmente pensado para el 
estudio de problemas de reactividad química donde existe un centro activo químicamente muy 
localizado.  
 
 
 
 
 
Ejemplo: El defecto de Stone-Wales (SW) es un defecto común en nanotubos de C que parece tener 
importantes implicaciones para sus propiedades mecánicas. Este defecto transforma 4 hexágonos en 
dos pentágonos por rotación alrededor de un enlace C-C. 
1) Construcción de un 
nanotubo quiral 2) Seleccionar los átomos señalados en la figura 
2) Crear el defecto 
3) Definir el calculo QM/MM 
Mesoescale Simulation Tools 

Initial state 
Equilibrated 
state 
Water 
(blue) 
Alkane 
(red) 
Surfactant 
(green: polar heads 
pink: apolar tails) 
Oil dropet 
High superficial 
tension 
Low superficial 
tension 
Este modulo implementa una variante dinámica de la teoría de campo medio del funcional de la 
densidad (clásico). Proporciona un modelo de grano-grueso que permite el estudio de la cinética y 
equilibrio de fluidos complejos en escalas espacio-temporales del orden de 10-100 nm  y 1-100 μs. 
 
PLL:PLA (200μs)          1:9                                                 1:1                                                  9:1 
                                 Miscible                                       Inmiscible                                  Totally Inmiscible 
Mesophase density profiles 
Gracias por vuestra atención 
¿Preguntas? Y sugerencias para próximos webinars 
j.ramos@iem.cfmac.csic.es 
